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Dependence of AlN polymorphic structure on thermal conductivity was considered. 
Due to higher thermal conductivity of metastable cubic structured AlN in compare with 
wurtzite-type AlN, one of potential ways to stabilize cubic AlN by Ti doping was evaluated. 
 
Наибольшей тепловодностью среди нитридов третей группы обладает нит-
рид алюминия, который при нормальных условиях стабилен в гексагональной 
структуре. Однако, известны и кубические фазы нитрида алюминия со структу-
рой NaCl (d= 4,045 Å) и со структурой ZnS (d = 4,38 Å и d = 7,913 Å). Термоди-
намические и теплопроводящие свойства AlN, как неметаллического материала, 
полностью обусловлены фононами. Длина свободного пробега фононов являет-
ся важнейшей физической характеристикой, которая играет решающую роль в 
определении таких свойств. Длина свободного пробега фононов в кубической 




примерно в четыре раз больше, а теплопроводность – в 2,7 раз больше [1]. Су-
ществует две основные причины, почему теплопроводность нитрида в кубиче-
ской фазе выше, чем в гексагональной: во-первых, кубическая структура более 
простая, чем гексагональная и имеет только три оптические ветви колебаний, в 
гексагональной структуре девять ветвей способствует значительно большему 
фонон-фононному взаимодействию; во-вторых, средняя скорость фононов в 
гексагональной решетке меньше, чем в кубической. 
Стабилизация нитрида алюминия в кубической структуре является сложной 
технологической задачей, одно из решений которой - легирование AlN титаном, 
нитрид которого имеет схожую с AlN кубическую кристаллическую структуру, 
поскольку атомные радиусы Al и Ti достаточно близки (RAl = 1.43 Ǻ,  
RTi = 1.46 Ǻ). 
 
Рис. 1. Кубическая ячейка, моделирующая легированную r-Al1-xTixN фазу при: 1 – 
x = 0.03 (Al31TiN32); 2 – x = 0.25 (Al3TiN4). Крупные шары – атомы металла (темные – 
Ti, светлые – Al), малые – атомы азота. 
 
По результатам первопринципных зонных расчетов выполнено исследова-
ние фазовой стабильности, электронного строения и магнитных свойств соеди-
нений формального состава Al31TiN32 и Al3TiN4 на основе кубического нитрида 
алюминия, моделирующих легированные титаном Al1-xTixN кубические фазы 
при малых (x=0.03, одиночные дефекты) и достаточно больших (x=0.25, твер-
дый раствор с регулярной решеткой) концентрациях примеси. Показано, что фа-
за Al0.97Ti0.03N, включающая одиночные дефекты, является метастабильной по 
отношению к смеси металлического титана и кубического AlN. Однако, вели-
чина энтальпии частичного замещения алюминия титаном невелика, позволяет 
сделать вывод о том, что образование такой фазы вполне вероятно. 
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